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مستخلص:

حــرت في هــذا البحــث ســت مركبــات مــن قواعــد شــف Is1-6 تحتــوي عــى حلقــات غــر متجانســة 
مــن البيريديــن والبــرول والتــرازول مــن مفاعلــة الالدهيــدات: )بيرول-2-كربوكســالديهايد ، بيريديــن-
2-كربوكســالديهايد ( مــع ثلاثــة  مــن الامينــات المختلفــة : )2-أمينــو بيريديــن، 4-امينو-4،2،1-ترايــازول 
 )FTIR( ــف الاشــعة تحــت الحمــراء ــات بواســطة طي ــم تشــخيص المركب ــازول(. ت  و 3-امينو-4،2،1-تراي
DEPT-  1( وكذلــك   بتقنيتــيH&13C -NMR( و طيــف الرنــن النــووي المغناطيــي للبروتــون والكاربــون
 Candida albicans( . اختــرت فعاليتهــا ضــد نوعــن مــن فطــر الكانديــدا: همــا   DEPT-135 و  90
)C.t(( وقــد اعطــت المركبــات Is5,Is4 تثبيــط معتــدل بالمقارنــة مــع عقــار   Candida tropicalis و )(C.a
الفلوكونــازول عنــد كل مــن تركيــز 100،50،25 ملغــم /مــل وأجريــت دراســة الالتحــام الجزيئــي للمركــب 
لعقــار  مماثلــة  الارتبــاط  طاقــة  وكانــت   )Tyrosyl-DNA phosphodiesterase( انزيــم  باســتخدام   Is4

ــتقبليا. ــدة مس ــادات واع ــحها كمض ــا يرش ــدار )-Kcal/mole 7.0(، مم ــازول بمق الفلوكون
ــن،  ــو بيريدي ــالديهايد ،2 -أمين ــالديهايد، بيريدين-2-كربوكس ــة: بيرول-2-كربوكس ــات المفتاحي الكل
 Candida  ،)C.a(  Candida albicans 3-امينو-4،2،1-ترايــازول،  4-امينو-4،2،1-ترايــازول، 

.)C.t(  tropicalis

Synthesis and characterization of Schiff bases derived 
from (pyridine, pyrrole, and triazole) rings and evaluation 

of their antifungal activity and Molecular Docking
  In this research, six compounds of Schiff bases Is1-6 containing heterocy-

clic rings of pyridine, pyrrole, and triazole were prepared by the reaction of alde-
hydes: (pyrrole-2-carboxaldehyde, pyridine-2-carboxaldehyde) with three different 
amines: (2-aminopyridine, 4-amino-1,2,4-triazole and 3-amino-1,2,4-triazole). The 
compounds were characterized by infrared (FTIR) spectra and proton and carbon 
nuclear magnetic resonance (1H&13C-NMR) spectra and by DEPT-90 and DEPT-
135 techniques. Their activity was tested against two types of Candida fungi: Can-
dida albicans (C.a) and Candida tropicalis (C.t). The compounds Is5, and Is4 gave 
moderate inhibition compared to fluconazole at concentrations of 25,50, and 100 
mg/ml, The molecular docking study of Is4 was performed using the enzyme (Ty-
rosyl-DNA phosphodiesterase) and the binding energy was similar to that of fluco-
nazole by (-7.0 Kcal/mole). Which makes them promising future antibiotics.
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المقدمة

قواعــد شــيف، والتــي ســميت باســم مكتشــفها 
هوغــو شــيف ]1[، يتــم تحضيرهــا مــن تفاعــل أي أمــن 
ــل  ــة مث ــون تحــت ظــروف معين ــد أو كيت أولي مــع ألدهي
وجــود عامــل مســاعد مثل الحامــض او القاعــدة بدرجة 
حــرارة المختــر او بوجــود الحــرارة ، ومــن الناحيــة 
الهيكليــة، هــي مركبــات شــبيهة بالألدهيــد أو الكيتــون 
يتــم فيهــا اســتبدال مجموعــة الكربونيــل بمجموعــة 

إيمــن أو أزوميثــن )-HC=N-( ]2[ وكــا في -1 :

يتــم اســتخدامها عــى نطــاق واســع للأغــراض 
مــن  أيضًــا مجموعــة واســعة  الصناعيــة ]3[ وتظهــر 
الوســطيات  مــن  تعــد   .]4[ البيولوجيــة  الأنشــطة 
تظهــر  وأيضًــا   ]5[ العضــوي  التخليــق  في  الرئيســية 
نطاقًــا واســعًا مــن الأنشــطة البيولوجيــة ]6[، بــا في 
الجراثيــم  ومضــادات  الفطريــات،  مضــادات  ذلــك 
ومضــادات   ،]9[ الفيروســات  ومضــادات   ،]78,[
مضــادات  التكاثــر،  ومضــادات  الديــدان]10[، 
الإيمــن  مجموعــة  أن  ثبــت  وقــد   .]11[ الأكســدة 
لأنشــطتها  ضروريــة  المركبــات  هــذه  في  الموجــودة 
البــرولات  حلقــات  تلعــب   .]12[ البيولوجيــة 
ــد  ــن قواع ــتقاتها م ــازولات ومش ــات والتري والبيريدين
ــة  ــر المتجانس ــة غ ــاء الحلقي ــاً في الكيمي ــف دورًا مه ش
كمضــادات  الواســع  البيولوجــي  نشــاطها  بســبب 

.]13-15[ والفطريــات  للميكروبــات 
ومــع تزايد الأمــراض المعديــة التي تســببها البكتيريا 

والفطريــات والتــي تســبب العديد من الوفيــات في جميع 
أنحــاء العالم، بســبب الاســتخدام غير الحكيــم والإفراط 
في اســتخدام مضــادات الميكروبــات الحاليــة قــد أدى 
الى ظهــور المقاومــة الميكروبيــة للأدويــة وهــي ميــزة 
ــات.  ــن العلاج ــاءة م ــاض الكف ــة أدت إلى انخف مزعج
ــة  ــم لتحســن الأدوي ــم الباحثــن في التصمي لذلــك، يهت
التــي يمكــن أن تتغلــب عــى هــذه الــرورة والعــرض 
لزيــادة الأداء مــن الأدويــة المعروفــة ]18-16[. لــذا 
هدفــت هــذه الدراســة لتحضــر عــدد مــن قواعــد شــف 
ــن  ــرول والبيريدي ــن الباي ــواة كل م ــى ن ــوي ع ــي تحت الت

ــات. ــم الاولي كمضــادات للفطري ــازول والتقيي والتري

الجزء العملي

المواد الكيمائية والأجهزة المستخدمة
تــم اســتخدام المــواد الكيمائيــة مــن منشــأ عالمــي 
وذات نقــاوة عاليــة وســجلت قياســات أطيــاف الأشــعة 
تحــت الحـــمراء للمركبات المحضرة باســـتخدام جــهـــاز 
Fourier Transform Infrared Spectropho�  م�ـن ن�ـوع  
ــكل  ــاذج بش ــر الن ــم تحض FTIR-8400S( tometer وت

ــد البوتاســيوم )KBr 1%( وبمــدى   أقــراص مــن برومي
.)cm-1 )400-4000  امــا قياســات أطيــاف الرنــن 
النــووي المغناطيــي )13C-NMR + 1H-NMR( أجريت 

)AVIII-HD-800( نـــوع  مــن  جـهـــاز   باستـــخدام 
 BioSpin وبقــوة MHz 400  وقــد اســتعمل ثنائــي مثيــل 

سلفوكســايد )DMSO-d6( مذيبــا ًومرجعــاً. تــم قيــاس 
 Melting Point درجــة الانصهــار باســتخدام جهــاز 

. Digital Advanced SMP30

تحضير قواعد شف
 تــم اذابــة 0.01 مــول مــن معوضــات الالدهيــدات 
 -2- بيريديــن  او  كاربوكســالديهايد   -2- )بــرول 
ــق  ــول المطل ــن الايثان ــل م ــالديهايد( في 10 م كاربوكس
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واضافــة ثــاث قطــرات مــن حامــض الخليــك الثلجــي 
اليهــا مــع التحريــك المســتمر  في درجــة حــرارة الغرفــة 
لمــدة 20 دقيقــة، ثــم اضيــف مــا يكافئــه 0.01 مــول 
ــو بيريديــن، 4-امينــو-4،2،1- مــن كل مــن )2-أمين
ف﻿ي  المذابــة  3-امينو-4،2،1-ترايــازول(  ترايــازول، 
ــكل  ــى ش ــف ع ــق واضي ــول المطل ــن الايثان ــل م 10 م

قطــرات، تــم اجــراء التصعيــد لمــدة )17-1( ســاعة 
ــج   ــع النات ــدوار و جم ــر ال ــطة المبخ ــب بواس ــر المذي وبخ
 .  ]19[ بالإيثانــول  بلورتــه  أعيــدت  ثــم  وجفــف 
المخطــط )1( يوضــح ســر التفاعــل، والجــدول )1( 
الفيزيائيــة  الخصائــص  وبعــض  الناتــج  نســبة  يبــن 

.]Is1-6[ لمشــتقات قواعــد شــف

]Is1-6[ جدول )1(: نسبة الناتج وبعض الخصائص الفيزيائية لمركبات قواعد شف
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النشاط ضد الفطريات 
ــة بطريقــة الانتشــار  ــة البايولوجي ــاس الفعالي ــم قي ت
عــر الحفر )Agar –well diffusion method( وحســب 
مــا جــاء في الادبيــات  ]21،20[، إذ تــم تحضــر اللقــاح 
خليــة بكتيريــة لــكل مــل   x108 الفطــري بتركيــز1.5 
ــي  ــط الزرع ــل الوس ــى كام ــري ع ــاح الفط ــر اللق ون
حفــر  عمــل  ذلــك  تــا   ،)Mueller Hinton agar  (

wells  في الوســط الزرعــي المغــذي باســتعمال ثاقــب 

معقــم بقطــر 6 ملــم، تــم تحميــل المحاليــل المــراد قيــاس 
داخــل الحفــر بحجــم   )Is1-Is6 )المركبــات  فعاليتهــا 
100 مايكــرو لــر في كل حفــرة عــى طبــق واحد مزروع 
فيــه نمــوذج فطــري واحــد )تجــدر الإشــارة هنــا إلى انــه 
Can� ـدا وهماـ� �ـم اس�ـتخدام نوعيـن م�ـن فط�ـر الكاندي ات

  )C.t(  Candida tropicalis )C.a( و   dida albicans

تــم عمــل ثــاث مكــررات، فضــاً عــن  اســتخدام 
وســط الاكار خــالي مــن الفطــر  Blank وكذلــك محلــول 
ــاد  ــتخدام مض ــع اس ــة، م ــتخدم للإذاب ال  DMSO المس
 )fluconazole(  ــازول ــو الفلوكون ــري وه ــي فط مرجع
درجــة   35-37 حــرارة  بدرجــة  النــاذج  .حضنــت 
مئويــة لمــدة 24 ســاعة وتــم قــراءة الفعاليــة مــن خــال 
مشــاهدة قطــر التثبيــط حــول الحفــر المحملــة بالمحاليــل 

. mm ــر ــدة المليمي ــها بوح وقياس
الالتحام الجزيئي 

 AutoDock Vina 1.5.6 برنامــج  اســتخدم  تــم 
Discovery studio الإصــدار 4.0 لتحليــل  وبرنامــج 
 Tyrosyl-DNA( انزيــم  الالتحــام، اســتخدم  نتائــج 
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phosphodiesterase( الموجــود في بنــك بينــات البروتين، 

واســتخدمت ميزة )ADT( التي يوفرها البرنامج لإزاحة 
الــذرات غــر المتجانســة وجزيئات المــاء ، ودمجــت ذرات 
الهيدروجــن غــر القطبيــة، تــم اجــراء عمليــة الالتحــام 
ــاس  ــم لقي ــب في الانزي ــتقبلات المرك ــب ومس ــن المرك ب
Discovery stu�  أقـ�ل طاقـ�ة حـ�رة، ، تـ�م التصديـ�ر إلى 
dio وتــم الحصــول عــى الطاقــة الحــرة لارتبــاط المركــب 

.AutoDock Vina ــج ــن برنام ــم م بالأنزي

النتائج والمناقشة

.]Is6-Is1[ تشخيص مشتقات قواعد شف
Is6-[ حــرت مشــتقات قواعــد شــف الجديــدة
ــة مــولات متســاوية مــن )بــرول-2- Is1[ مــن مفاعل

بيريدين-2-كاربوكســالديهايد(  و  كاربوكســالديهايد 
بيريديــن،  )2-أمينــو  الامينــات  مــن  مجموعــة  مــع 
3-امينــو-4،2،1- 4-امينو-4،2،1-ترايــازول، 

حامــض  و  مذيبــاً  الايثانــول  بوجــود  و  ترايــازول( 
الخليــك الثلجــي كعامــل مســاعد.

تبــدأ ميكانيكيــة تحضير قواعد شــف بهجــوم المزدوج 
الإلكــروني الحــر الموجــود عــى ذرة اوكســجين مجموعــة 
الكاربونيــل في جزيئــة الالديهايــد عــى بروتــون حامــض 
الخليــك الثلجــي لينتــج أيــون الكاربونيــوم في جزيئــة 
ــد يــي ذلــك  هجــوم الــزوج الالكــروني الحــر  الالديهاي
الــذي توفــره  ذرة نتروجــن مجموعــة الأمــن الاولي عــى 
أيــون الكاربونيــوم المتكــون متحــولا الى أيــون الامونيــوم 
الموجــب الــذي يــرك البروتــون بســهولة إلى اوكســجين 
ــونيوم،  ــون أوكس ــر إلى أي ــول الأخ ــيل فيتح الهيدروكس
فيتبــع تلــك الخطــوة قيــام الجــزء الســالب مــن الحامــض 
ــض  ــود الحام ــن ليع ــع الأم ــط م ــون المرتب ــذ البروت بأخ
ــون  ــم يخــرج أي ــد، ومــن ث ــزه الأصــي مــن جدي إلى تركي
ــة  ــون نتيج ــاء فيتك ــة م ــكل جزيئ ــى ش ــونيوم ع الاوكس

ــك قاعــدة شــف ]22[، وكــا في المخطــط )2(. لذل

)Is1-6( ميكانيكية تحضير قواعد شف :)مخطط )2



]Is6-Is1[ لقواعد شف المحضرة cm-1 جدول )2(: قيم ترددات طيف الأشعة تحت الحمراء بوحدة

Comp. No. υ(N-H) υ(C-H) υ(C=N) υ(C=C) υ(C-N)

Is1 3225 3055 1581 1560 1230

Is2 3132 3082 1612 1504 1240

Is3 3140 3012 1608 1585 1276

Is4 … 3097 1608 1570 1276

Is5 … 3097 1585  1566 1284

Is6 3248 3093 1589 1481 1273

Is1 شكل )1(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب 

 )Is1-6( المحــرة  شــف  قواعــد  تشــخيص  تــم 
حيــث   )FT-IR( الحمــراء  تحــت  الاشــعة  بمطيافيــة 
ــة في  ــة الداخل ــواد الأولي ــط الم ــزم م ــاء ح ــظ اختف لوح
والتــي  الالديهايديــة   C-H مجموعــة  وهــي  التفاعــل 
ــاء  ــك اختف ــد )cm-1 )2700-2776، وكذل ــر عن تظه
لجزيئــات   C=O الكاربونيــل  مجموعــة  مــط  حزمــة 
الالديهايــد والتــي تظهــر بصــورة  تقريبــا عنــد   1700 

ــر  ــر وغ ــط المتناظ ــة الم ــاء حزم ــن اختف ــاً ع cm-1 ، فض

المتناظــر العائــدة لمجموعــة الامــن )NH2( في جزيئــات 
الأمينــات المســتخدمة في التفاعــل والتــي تظهــر بــن 
حزمــة  ظهــرت  بينــا   ،cm-1  )3300-3500(  ]23[
ــة  ــط مجموع ــود لم ــد )cm-1 )1581-1612  تع ــط عن م
ــح في  ــا موض ــف وك ــد ش ــن )C=N( في قواع الازوميث

الجــدول )2(، والاشــكال )1 - 6(.
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Is2 شكل )2(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب

Is3 شكل )3(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب

Is4 شكل )4(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب



تــم اثبــات التراكيــب الكيمائيــة للمركبــات المحــرة 
باســتخدام طيــف الرنــن النــووي المغناطيــي للبروتون 
1H-NMR والكاربــون C-NMR13  فأظهــرت أطيــاف 

 1H-NMR للبروتــون  المغناطيــي  النــووي  الرنــن 
إشــارات ثابتــة تقريبــا وهــي خاصــة بمركبــات قواعــد 
مجموعــة  بروتــون  إلى  تعــود  والتــي  الناتجــة  شــف 

وبالمقابــل   .)8.79-9.07(   ppm عنــد   )N=CH(

أظهــرت أطيــاف الرنــن النــووي المغناطيــي للكاربون 
إلى كاربــون  تعــود  ايضــاً  ثابتــة  إشــارات   C-NMR13

ppm153.15-( عنــد   )N=C( الآزوميثــن  مجموعــة 
150.22(، كــا موضــح في الجــدول )3(، والاشــكال 

.)7-14(

Is5 شكل )5(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب

Is6 شكل )6(: طيف الاشعة تحت الحمراء للمركب
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جدول )3(: قيم ترددات طيف الرنين النووي المغناطيسي للبروتون والكاربون لبعض قواعد شف المحضرة

Comp. No. Structure 1H, 13C-NMR spectral data 

Is2 1

2 3

4

NH
5 6

N
7

N
8

9

N
10

N1112

1H NMR (400 MHz, DMSO) δ 12.03 
(s, 1H5), 9.04 (s, 2H9,12), 8.79 (s, 1H6), 
7.14 (d, J = 5.5 Hz, 1H1), 6.77 (d, J = 
7.6 Hz, 1H3), 6.29 – 6.22 (m, 1H2).

13C NMR (101 MHz, DMSO) δ 150.22 
(CH-6), 139.32 (CH-9,12), 125.97 

(CH-3), 125.62 (CH-1), 118.91 (C-4), 
110.83 (CH-2).

Is3 1

2 3

4

NH
5 6

N
7

8

N
9

NH
10

11N
12

1H NMR (400 MHz, DMSO) δ 13.81 
(s, 1H10), 12.03 (s, 1H5), 8.97 (s, 

2H6,11), 7.17 (d, J = 28.6 Hz, 1H1), 6.91 
(d, J = 35.2 Hz, 1H3), 6.29 (s, 1H2).

13C NMR (101 MHz, DMSO) δ 154.89 
(C-8), 153.15 (CH-6), 144.00 (CH-11), 
130.42 (C-4), 119.66 (CH-12), 118.36 

(CH-3), 110.74 (CH-1).

Is5 1

2
N
3

N
4 5

N
6

N7
8

N
9

10

11

12

13

1H NMR (400 MHz, DMSO) δ 9.28 
(s, 2H5,8), 9.07 (s, 1H2), 8.72 (dd, J = 

4.7, 1.8 Hz, 1H10), 8.03 (d, J = 7.9 Hz, 
1H12), 7.96 (td, J = 7.7, 1.7 Hz, 1H13), 
7.54 (ddd, J = 7.4, 4.8, 1.3 Hz, 1H11).

13C NMR (101 MHz, DMSO) δ 157.60 
(CH-10), 151.54 (C-1), 150.51 (CH-
2), 139.71 (CH-5,8), 137.80 (CH-12), 

126.64 (CH-13), 122.15 (CH-11).



Is2 شكل )7(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للبروتون للمركب

Is2 شكل )8(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للكاربون للمركب

Is2 للمركب DEPT-90 شكل )9(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للكاربون بتقنية
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Is3 شكل )10(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للبروتون للمركب

Is3 شكل )11(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للكاربون للمركب

Is5 شكل )12(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للبروتون للمركب



Is5 شكل )13(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للكاربون للمركب

Is5 للمركب DEPT-90 شكل )14(: طيف الرنين النووي المغناطيسي للكاربون بتقنية

الفعالية ضد الفطريات 
بعــد ان تمــت زراعــة الفطــر في الاطبــاق الحاويــة على 
الوســط المغــذي، حضنــت الاطبــاق عنــد درجــة حــرارة 
)37-35( درجــة مئويــة ولمــدة 24 ســاعة، بعــد ذلــك 
قرئــت النتائــج عــن طريــق قيــاس قطــر التثبيــط بوحــدة 
المليمــر. اختلفــت المركبــات المحــرة في فعاليتهــا اتجــاه 
 )C.a(  Candida albicans( نوعــي الفطــر المســتخدم
)C.t(، حيــث أظهــرت قواعد   Candida tropicalis و

ــدا مــن  ــدة ضــد فطــر الكاندي ــة جي شــف )Is1-6( فعالي
ــط  ــار تثبي ــت اقط ــث أعط ــوع Candida albicans حي ن
معتدلــة بينــا لم تعطــي فعاليــة واضحــة ضــد نــوع الفطــر 
Candida tropicalis ماعــدا المركــب  Is4 حيــث اعطــى 

ــرام/ ــز 50 و 100 مليغ ــد التركي ــد عن ــط جي ــر تثبي قط
مــل. وكــا هــو موضــح في الجــدول )4( والاشــكال 

)16،15( ادنــاه:
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جدول )4(: نتائج فعالية قواعد شف المحضرة )Is1-6( ضد الفطريات

C.tropicalisC.albicans
Comp. No.

10050251005025
3331252Is1
3331594Is2
543932Is3
232071772Is4
96417133Is5
3211031Is6
3040Fluconazole

* Concentrations mg/ml
* Inhibition zone mm

C.albicans شكل )15(: المخطط البياني للفعالية ضد فطر

C.tropicalis شكل )16(: المخطط البياني للفعالية ضد فطر



الالتحام الجزيئي
ضــد  تثبيــط  قيمــة  اعــى   )IS4( المركــب  اعطــى 
 Candida albicans( همــا  بنوعيــه  الكانديــدا  فطــر 
اجــراء  لــذا   ))C.t(  Candida tropicalis و   )(C.a

ــة  ــة نظري ــب ومقارن ــي للمرك ــام الجزيئ ــة الالتح دراس
لــه مــع الالتحــام الجزيئــي لعقــار مضــاد للفطريــات 
عامــل  هــو  الفلوكونــازول   .)Fluconazole( هــو 
مضــاد للفطريــات مــن مجموعــة تريــازول مخصــص 
الفمــوي  المبيضــات  داء  عــاج  في  للاســتخدام 
والمريئــي والتهــاب الســحايا الكريبتوكــوكاس. مثــل 

ميثيــل  إزالــة  الفلوكونــازول  يثبــط  الإيميــدازول، 
C-14 مــن اللانوســتيرول)172(. حيــث تــم قيــاس طاقــة 

Tyrosyl-DNA phospho�( الانزيـ�م مـ�ع   الارتبـ�اط 
 )IS5( المحــر  للمركــب  كانــت  diesterase( حيــث 

تســاوي ) Kcal/mole -7.0( ناتجــة مــن ارتبــاط اصرتــن 
Pi-Al�(  هايدروجينيتيـن بالإضاف�ـة الى اصرتيـن الكيلي�ـة
 )Fluconazole( ــار ــاط للعق ــة الارتب ــت طاق kyl( وكان

ــر  ــب المح ــة المرك ــا لطاق ــاوية تقريب ــم مس ــع الإنزي م
 )5( الجــدول  في  وكــا   )Kcal/mole  7.0-( وهــي 

ادنــاه: ]17و18[  والاشــكال 

Tyrosyl-DNA phosphodiesterase و الفلوكونازول على انزيم IS4 جدول )5(: نتائج الالتحام الجزيئي للمركب

C
om

p.
 

Sy
m

b.

D
oc

ki
ng

 
Sc

or
e

K
ca

l/m
ol

e

Interactions Distance 
Å Bonding Bonding 

Types
Binding site 

of target
Binding site 

of ligand

Fl
uc

on
az

ol
e

-7.1

A:SER312:OG - A:F-
luco.:N 3.09695

Hydrogen 
Bond

Conventional 
Hydrogen 

Bond

A:SER312:OG A:Flucona-
zole:N

A:ASN465:ND2 - 
A:Fluco.:N 3.20746 A:AS-

N465:ND2
A:Flucona-

zole:N
A:ASN465:ND2 - 
A:Fluconazole:N 3.21292 A:AS-

N465:ND2
A:Flucona-

zole:N
A:ASN465:ND2 - 
A:Fluconazole:O 3.0562 A:AS-

N465:ND2
A:Flucona-

zole:O
A:SER467:OG - A:F-

luconazole:N 2.96152 A:SER467:OG A:Flucona-
zole:N

A:THR469:OG1 - 
A:Fluconazole:N 3.17367 A:TH-

R469:OG1
A:Flucona-

zole:N
A:HIS394:NE2 - 
A:Fluconazole:F 3.66969 Halogen Halogen 

(Fluorine)
A:HIS394:-

NE2
A:Flucona-

zole:F
A:Fluconazole:N - 
A:Fluconazole:F 3.51408 Halogen Halogen 

(Fluorine)
A:Fluconazo-

le:N
A:Flucona-

zole:F
A:Fluconazole - A:A-

LA470 4.53146 Hydropho-
bic Pi-Alkyl A:Fluconazole A:ALA470

IS
4 -7.0

A:SER390:OG - 
A:I28:N3 2.91818 Hydrogen 

Bond

Conventional 
Hydrogen 

Bond
A:SER390:OG A:I28:N3

B:SER390:OG - 
A:I28:N1 2.93467	 Hydrogen 

Bond

Conventional 
Hydrogen 

Bond

B:SER390:
OG A:I28:N1

A:I28 - B:LEU538 5.42924 Hydropho-
bic Pi-Alkyl A:I28 B:LEU538

A:I28 - A:LEU538 5.28549 Hydropho-
bic Pi-Alkyl A:I28 A:LEU538
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3D, 2D بالأبعاد Tyrosyl-DNA phosphodiesterase والانزيم Fluconazole الشكل )17(: الالتحام بين الدواء



3D, 2D بالأبعاد Tyrosyl-DNA phosphodiesterase والانزيم IS4 الشكل )18(: الالتحام بين
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 الاستنتاجات

تــم في هــذا العمــل تحضــر سلســلة من قواعد شــف 
بطريقــة بســيطة وقــد اثبتــت الاطيــاف تطابــق التركيــب 
ــم الاولي  ــر التقيي ــد أظه ــرة وق ــات المح ــع المركب لجمي
للتثبيــط ضــد فطريــات المســتخدمة لبعضهــا خصائــص 
معتدلــة كمضــادات للفطريــات وهــذا مــا أكدتــه نتائــج 
ان تكــون كمضــادات  تبــر  الالتحــام الجزيئــي ممــا 

واعــدة مســتقبليا بزيــادة التركيــز.
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